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れ、高い演算性能が十分発揮できない。SX-4 では一演算の間に 2 要素のメモリアク

















   DO N=1,NMAX 
    DO I=1,NF(N) 
          WR=PHR(I,N)*WKR(I,N)-PHI(I,N)*WKI(I,N) 
          WI=PHR(I,N)*WKI(I,N)+PHI(I,N)*WKR(I,N) 
          TAR(I)=TAR(I)-WI*SYR(I,N) 
          TAI(I)=TAI(I)+WR*SYR(I,N) 
          TBR(I)=TBR(I)+WR*SYI(I,N) 
          TBI(I)=TBI(I)+WI*SYI(I,N) 
     END DO 




       PARAMETER (V_LENGTH=256)
        DO IOUT=0,INT(KMAX/V_LENGTH)*V_LENGTH-1,V_LENGTH 
         DO N=1,NMAX 
          IF (IOUT+V_LENGTH.LE.NF(N)) THEN 
*VDIR NODEP 
             DO IIN=1,V_LENGTH 
               I=IIN+IOUT 
               WR=PHR(I,N)*WKR(I,N)-PHI(I,N)*WKI(I,N) 
               WI=PHR(I,N)*WKI(I,N)+PHI(I,N)*WKR(I,N) 
               TAR(I)=TAR(I)-WI*SYR(I,N) 
               TAI(I)=TAI(I)+WR*SYR(I,N) 
               TBR(I)=TBR(I)+WR*SYI(I,N) 
               TBI(I)=TBI(I)+WI*SYI(I,N) 
              END DO 
           END IF 
          END DO 
         END DO 
         DO N=1,NMAX 
*VDIR NODEP 
*VDIR SHORTLOOP 
             DO I=INT(NF(N)/V_LENGTH)*V_LENGTH+1,NF(N) 
               WR=PHR(I,N)*WKR(I,N)-PHI(I,N)*WKI(I,N) 
               WI=PHR(I,N)*WKI(I,N)+PHI(I,N)*WKR(I,N) 
               TAR(I)=TAR(I)-WI*SYR(I,N) 
               TAI(I)=TAI(I)+WR*SYR(I,N) 
               TBR(I)=TBR(I)+WR*SYI(I,N) 
               TBI(I)=TBI(I)+WI*SYI(I,N) 
C 
              END DO 





























ネルギは 458.1eVである。また、時間ステップは 1.0 fsとした。スーパーセルは一辺








(a)初期状態   
図 3.1 27個の水:O :H  :電子密度分布 :水素結合  
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